アプリケーションサービスの紹介 by unknown
アプリケーションサービスの紹介
雑誌名 SENAC : 東北大学大型計算機センター広報
巻 51
号 2
ページ 39-57
発行年 2018-04
URL http://hdl.handle.net/10097/00125091
アプリケーションサービスの紹介 
 
情報部情報基盤課 共同利用支援係 
 
はじめに 
ƨ ÖȕɀȘɂpŎéĜwŔħȑȓȝȳǢǨƽ7sŵƂŔħƽÁ5ąƽæžőÝƽȞɂȘ5ąĦǧPǾȬȻȌ
ɂȑȹɀȗȪȟȁȂǾǻƽ;ĈľǧǅŌÒǦǈ ǇǓǡȏɂȨȓǓǡǅǯǕƾÖğǢǨƽ8ȍɀȩȷɂȘ 
LX 406Re-2ǢȏɂȨȓǻņǞǡǅǸǾȬȻȌɂȑȹɀȗȪȟȁȂǾǧĮǻǓǯǕƾ 
Q 1. °ÊÔ¹Ø¼Ò×¾ÉÄ²³°¦»ØÇ½Ë½Ä 
ǾȬȻȌɂȑȹɀȗȪȟȁȂǾ ȏɂȨȓȯȓȟ 
7sŵƂŔħȗȪȟȁȂǾ Gaussian 
front.cc.tohoku.ac.jp 
K ıŴŁC´ĬȬȾȋȺȳ GRRM14 
ĴQbÁ)ŔħȗȪȟȁȂǾ Mathematica 
òĈæžőÝȬȾȋȺȳ Marc/Mentat 
řbőÝȗȪȟȁȂǾ MATLAB 
 
ƨ ǾȬȻȌɂȑȹɀȗȪȟȁȂǾǧĮǨƽǧ URLǧÖȕɀȘɂpŎéĜwŔħȑȓȝȳWebȮɂȒǦǳ
¶ŷǓǡǅǯǕƾ 
http://www.ss.cc.tohoku.ac.jp/application/index.html 
ƨ Öğ	ǧ4|Ǩ 2018 4ÐăaǧǳǧǢǕǧǢƽǾȬȻȌɂȑȹɀȗȪȟȁȂǾǧȥɂȒȹɀǾțȬǴ;ĈÅ
ôǧÏÄ¢fǦǟǅǡǨƽWebȮɂȒǻƔÉǑĖŜǌǜǒǅƾ 
 
ご利用の前に 
n リモートログイン 
ƨ ȓɂȦɂȍɀȩȷɂȘƽ8ȍɀȩȷɂȘǭȻȵɂȟȾȋȀɀǕǸ©ƟǢǕƾSSHɅSecure SHellɆµĵǻņǅǯ
ǕƾǾȬȻȌɂȑȹɀǻ;ĈǕǸƕǨƽ8ȍɀȩȷɂȘǦȾȋȀɀǓǯǕƾGUIǾȬȻȌɂȑȹɀǻ;ĈǕǸgQ
ǨƽGUIアプリケーションを利用する方法ǻQǺǗǡǑJüǌǜǒǅƾ 
Q 2. TH6¼½ÃÎ¦02X; 
ȑȓȝȳ ȯȓȟT OS ÆÖŞĆi 
8ȍɀȩȷɂȘ 
LX 406Re-2 
front.cc.tohoku.ac.jp Linux UTF-8 
 
ƨ SSHǨż%ŴǧȞɂȘǻÊOEǕǸǐǣǢx0¡ǻƧǲǛȬȾȋȺȳǢǕƾ;ĈǓǡǅǸĤÕǊ UNIX, 
Linux, macOSǧgQǨ SSH ȊȺȀǾɀȟȗȪȟǊȀɀȓȟɂȼǒǹǡǅǯǕƾȀɀȓȟɂȼǒǹǡǅǥǅgQǨ
ĤÕǧĨąľǦǑĒţǌǜǒǅƾ 
ƨ 8ȍɀȩȷɂȘǧ OSǨ LinuxǢǕƾ1ƌƉÊOÅǦǵǸŜŗǧǰ;ĈǢǋǯǕ1ƾǾȆȁɀȟÒǧg
QǨƽ2S;Ĉ¾º#Ǧ;ĈĊŤǓ;ĈľčOǣ9ÔȦȓȿɂȠǻĎņǓǡǳǶǅǯǕƾ 
                                            
ƬƨȦȓȿɂȠŜŗÅǨƭƫƬư  ƯÐ ƬƮ ÆǢìǓǯǓǛƾƨ
［大規模科学計算システム］
—  39  —SENAC Vol. 51, No. 2（2018. 4）
ƨ 8ȍɀȩȷɂȘǭǧ9\ȾȋȀɀÉǦǨ1ƌƉǣĞ}ƉǧȮǾǻ§ǕǸŌǊǄǷǯǕƾƉȮǾǧ§
ÅôǦǟǅǡǨÖś 32ȮɂȒǧǀSSHǾȊȕȓŜŗƉć§ȏɂȥǧ;ĈÅôǁǻǑJüǌǜǒǅƾ 
ƨ ǥǈƽTļǧ;ĈľčOǢǧȑȓȝȳ;ĈǨĚìǓǯǕƾȦȓȿɂȠƽĞ}ƉƽȦȓȪȽɂȔǧǅ\Ǔ
ǨƽíǾȊȕȓǧȻȓȊɅíȾȋȀɀƽȊȺȀǾɀȟǧǥǷǕǯǓƽÊOEǒǹǛż%ǧËƚƽȏɂȥǭǧ¿
¼ĦɆǊƜǦƧǌƽpnHƑǢǕƾ;ĈľďƈǻņǆǐǣǦǵǸƍĶ°ŮĦǨĎćǓǯǗǼǧǢƽ;Ĉǒǹ
ǸÅǨǙǹǚǹǢ;ĈĊŤǻǈƣǅǅǛǓǯǕƾ 
ƨ
【Unix, Linux からのログイン】 
ƨ ǀȘɂȲȡȼǁƽǀĤÕǁƽǀterminalǁǥǤǧ SSH ȊȺȀǾɀȟȗȪȟǻŰCǓǯǕƾȍȱɀȠǻ/?ǕǸȬȾɀȬȟ
ǊŉĘǒǹƽȍȱɀȠǧǝMǎĀ¥ǦǥǷǯǕƾ 
Ô½Ä 1. º×ÈÑØ¿«©Ö¸±× 
f f f f f ÙWVa<&»ØÆ¥&¡£F a©É¯±Õ® id_rsa_cc ¦¡¤~/.ssh¨	¡£Ú 
 
localhost$ ssh -i ~/.ssh/id_rsa_cc 利用者番号@front.cc.tohoku.ac.jp 
Enter passphrase for key '/home/localname/.ssh/id_rsa_cc':パスフレーズを入力 
（初回接続時のメッセージ） : yes を入力 
front1 $ （コマンド待ち状態） 
 
 
【macOS からのログイン】 
ƨ ǀȘɂȲȡȼ.appǁǻŰCǓǯǕƾµĵÅôǨŕǣSǔǢǕƾ 
 
【Windows からのログイン】 
l { ·Ó±°×Ä¾ÉÄ©À²×ÖØÅ¦±×½ÄØÕf
ƨ SSH ȊȺȀǾɀȟȗȪȟǧǟǢǄǸǀTera TermǁǣǅǆȪȻɂȗȪȟǻȀɀȓȟɂȼǓǯǕƾǧȮɂȒǉǶș
ȁɀȾɂȠǢǋǯǕƾ2018 4ÐăaǧÏÄþǨ 4.98ǢǕƾșȁɀȾɂȠȀɀȓȟɂȼãǻņǞǡǌǜǒ
ǅƾ 
Tera TermșȁɀȾɂȠȮɂȒɊƨ  http://sourceforge.jp/projects/ttssh2/ 
ƨ
l º×ÈÑØ¿«©,Mf
ƨ ǀȯȓȟTǁǻ±yƽǀȏɂȨȓǁǨ SSH2 ǻƃ­Ǔƽ[OK]ǻ®ǓǯǕƾ 
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ƨ ǀȸɂȐTǁǦ;ĈľčOƽǀȦȓȪȽɂȔǁǦƉȮǾǻ§ǓǛƕǦ/?ǓǛǳǧǻ/?ƽǀRSA/DSA Ɖǻ
ǆǁǻƃ­ǓƽǀĞ}ƉǁǦ$uǓǛĞ}ƉǧȪǽȀȼǻ±yǓǯǕƾ 
ɅĞ}ƉȪǽȀȼǧƃ­ċƝǢǨƽ¯sǀǕǮǡǧȪǽȀȼ(*.*)ǁǻƃ­ǓǯǕɆ 
 [OK]ǻ®ǕǸǣµĵǒǹǯǕƾ 
 
ƨ ƨ  
 
【シェルの初期設定】 
ƨ pŎéĜwŔħȑȓȝȳǢǨƽ ǈDǲǧ9ÔĆiŖyǻĈ¤ǓǡǅǯǕƾ ǐǹǦǵǷȦȓǥǤǧdÖĐǥŖ
yƽǯǛPǾȬȻȌɂȑȹɀǧĆinÁĦǊŁCĐǦŖyǒǹǯǕƾǐǹǨƽ;ĈďƈÉǦ(ƿǧ IDǦǄǶǉ
ǔǲņǞǡǅǯǕǧǢƽ żǨãǧŌǨǄǷǯǗǼƾ 
ƨ ǾȬȻȌɂȑȹɀǊ;ĈǢǋǥǅǣǅǆgQǦǨƽ ǐǧŖyǊnÍǒǹǡǅǸǐǣǊĽǇǶǹǯǕƾ .cshrc Ȫǽ
Ȁȼ(csh ǻ;ĈǕǸgQƽȕɀȘɂǧŎy))ƨ ǯǛǨ .login ȪǽȀȼɅsh ǻ;ĈǕǸgQɆǦƽȕɀȘɂǢĈ¤
ǓǡǅǸ9ÔŖyȪǽȀȼƨ /usr/skel/Cshrc ǯǛǨ/usr/skel/LoginǻšǰŸǱŖyǣǥǞǡǅǸǐǣǻĖŜǓǡ
ǌǜǒǅƾŖyǻnÍǓǛgQǨƽŖyǻKÈǒǗǸǛǲǦȾȋȀɀǓđǓǡǌǜǒǅƾ 
 
【ファイル転送】 
l ºÍ×ÅÓ±×¥©É¯±Õ\]f
ƨ ȾɂȆȼĤÕǉǶǀscpǁƽǀsftpǁȍȱɀȠǊ;ĈǢǋǯǕƾǤǝǶǧȍȱɀȠǳż%ıŴǨÊOEǒǹǡǅǯ
ǕǧǢx0¡ǧƧǅȪǽȀȼŶźǊǢǋǯǕƾ;ĈÅôǦǟǅǡǨǙǹǚǹǧȱȢȷǾȼǻǑJüǌǜǒǅƾ 
ƨ
l °ÊÔ¹Ø¼Ò×®=¡£É¯±Õ\]f
ƨ ȪǽȀȼŶźǻņǆŉĐǥ GUIǾȬȻȌɂȑȹɀǨ LinuxǢǨǀgftpǁƽWindowsǢǨǀWinSCPǁƽmacOS
ǢǨǀFileZillaǁǥǤǢǕƾ;ĈÅôǦǟǅǡǨǙǹǚǹǧȱȢȷǾȼǻǑJüǌǜǒǅƾǾȬȻȌɂȑȹɀǧŖ
yǦǈǅǡƽŶźȬȾȟȍȼǨ SSH2 ǻƃ­Ǔǡǌǜǒǅƾż%ıŴǨÊOEǒǹǯǕƾ 
 
l 
G1®=¡£É¯±Õ\]f
ƨ ȕɀȘɂ1Fǧ;ĈĒţ{ǦŖĻǒǹǛ/6?ĤÕǻ;ĈǓǡƽUSBµĵɅUSB3.0 Ɇǧ HDDǦȯɂȳ
ȞǿȽȊȟȻǧȞɂȘǻȍȩɂǕǸǐǣǊǢǋǯǕƾȕɀȘɂ4ȣțȟȿɂȊǉǶǧǾȊȕȓǢƽƧŽǥȪǽȀȼǧȍ
ȩɂǊNŀǢǕƾ;ĈÅôǨȕɀȘɂǯǢǈZǅQǺǗǌǜǒǅƾ 
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n GUI アプリケーションを利用する方法 
 
ƨ GUIǻĈǅǛǾȬȻȌɂȑȹɀɅMSC. Mentat, Mathematica, MATLABɆǧzņǦǨƽȾɂȆȼȱȑɀǦ X 
Window SystemĆiǧŖyǊŌǢǕƾ 
ƨ
【Unix, Linux からの利用】 
ƨ
ƨ èùǢ X Window SystemǊȀɀȓȟɂȼǒǹǡǅǯǕƾȾɂȆȼĤÕǉǶǧçǦȾȋȀɀǓǡǌǜǒǅƾ 
X ForwardingǦǵǷȾɂȆȼċƝǦǾȬȻȌɂȑȹɀċƝǊŉĘǒǹǯǕƾ 
ƨ
Ô½Ä 2. Matlab ®Y¢­ 
f f f f f ÙF a©É¯±Õ® id_rsa_cc¦¡¤~/.ssh¨&¡£Ú 
 
localhost$ ssh -i ~/.ssh/id_rsa_cc -X※1 利用者番号@front.cc.tohoku.ac.jp 
Enter passphrase for key '/home/localname/.ssh/id_rsa_cc':パスフレーズを入力 
（初回接続時のメッセージ） : yes を入力 
front1 $ matlab  
 
Ƽɉƨ pÂtǧƺXƻǢǕƾ 
 
【Windows からの利用】 
 
l =©°ÊÔ¹Ø¼Ò×®=¢­f
ƨ WindowsĈ XȏɂȥǨƽXȏɂȥȗȪȟǣǓǡǅǌǟǉǧȴɂȆǉǶūmǒǹǡǅǯǕƾ 
 
ƨ ƨ ɁASTEC-X ɅǾȓȝțȊɁȃțȊȓɆ 
ƨ ƨ ɁExceedɅOpen Text Exceedƨ ȅɂȬɀȝȈȓȟɁȃȊȑɂȠɆ 
 
ƨ Ǚǹǚǹǧ;ĈÅôǦǟǅǡŚǓǌǨPęǧ HPǻǑJüǌǜǒǅƾǤǝǶǧȗȪȟǳûÃŘ"þǊǄǷǯǕƾ 
 
l Windows¨%@§ Linux®±×½ÄØÕ¢­f
ƨ WindowsǦǀOracle VM VirtualBoxǁɅǀVirtualBoxǁɆǣǅǆ£EȗȪȟȁȂǾǻȀɀȓȟɂȼǓƽǙǧĆ
iǦ LinuxǻȀɀȓȟɂȼǓǯǕƾ 
 
ƨ ǀVirtualBoxǁǨǧȮɂȒǉǶșȁɀȾɂȠǢǋǯǕƾǀVirtualBox platform packagesǁɅăaĈǓǡǅ
Ǹ OSǦQǞǛǳǧɆǣǀVirtualBox Extension PackǁǧÅǻșȁɀȾɂȠǓƽȀɀȓȟɂȼǻņǞǡǌǜǒǅƾȀ
ɀȓȟɂȼÅôǧŚĭǨȱȢȷǾȼǻǑJüǌǜǒǅƾ2018 4ÐăaǧÏÄþǨ 5.2.8ǢǕƾ 
 
VirtualBox șȁɀȾɂȠɊ https://www.virtualbox.org/wiki/Downloads 
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VirtualBox 5.2.8©Y>d 
 
ƨ LinuxǧȞǿȓȟȻȨȷɂȑȹɀƽȥɂȒȹɀǦǵǞǡǨ GUIǾȬȻȌɂȑȹɀǊíǓǌŉĘǒǹǥǅgQǊǄǷǯ
ǕƾȕɀȘɂǢCĖŜǻņǞǡǅǸǧǨƽlubuntu 17.10 ǢǕƾǧȮɂȒǉǶșȁɀȾɂȠǓƽVirtual 
Boxǧ£ĆiǦȀɀȓȟɂȼǓǡǌǜǒǅƾȀɀȓȟɂȼÅôǧŚĭǨPȱȢȷǾȼǻǑJüǌǜǒǅƾ 
lubuntu șȁɀȾɂȠɊ  https://lubuntu.me/ 
ƨ SSH ȊȺȀǾɀȟȗȪȟǀLXTerminalǁǻŰCǓƽ ǂUnix, LinuxǉǶǧ;Ĉǃ ǣSçǦ;ĈǢǋǯǕƾ 
VirtualBox¥¢­%ÛÜÝÞßÙlubuntu 17.10Ú 
 
【macOS からの利用】 
ƨ macOSǢǨ X Window SystemĆiǧǀXQuartzǁǻȀɀȓȟɂȼǓǡǒǅƾUnix, LinuxǉǶǧ;ĈǣS
çǦ;ĈNŀǢǕǊƽGUIǾȬȻȌɂȑȹɀǦǵǞǡǨŉĘǧ3QǊǄǸgQǊǄǷǯǕƾǙǧgQǨƽ 
Windows に仮想的な Linux をインストールする場合 ǣSçǧÅôǢƽLinuxǻȀɀȓȟɂȼǓǡǑ;Ĉǌǜ
ǒǅƾ	
	
XQuartzșȁɀȾɂȠɊ  https://www.xquartz.org/ 
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アプリケーションソフトウェア 
ƜıƦĐ7sŵƂŔħȬȾȋȺȳƨ znqƨ
ƨ
ƲƵƹƸƸƶƵƷ ȬȻȰȓȟȑȓȝȳƨ ƨ zf
f
K ıŴŁC´ĬȬȾȋȺȳƨ ƨ z~npf
ƨ
òĈæžőÝȬȾȋȺȳƨ ƨ ~vl~fmf~vl~f~ff
ƨ
ƳƴƱ ȗȪȟȁȂǾęǧǾȬȻȌɂȑȹɀfƨ
ƨ
Á5ąȬȾȋȺȳƨ ƨ ƨ ~fƨ
ƨ
Ĝw«ŇŔħœŞƨ ƨ ƨ ~t}tufƨ
Ƽ ÛFpwǧæ§YǧǰǑ;ĈǢǋǯǕƾ 
cKe@[_THÊÖ¸ÓÎ Gaussian16 
 
ƨ GaussianǨƽCarnegie-Mellonpwǧ Popleǻ	ǣǓǡƌĎǒǹǛ7sŵƂŔħȬȾȋȺȳȦțȌɂȒ
ǢǕƾĩ^ǦǺǛǸƜıƦĐȵȞȼǈǵǫGıƦĐȵȞȼǻȏȰɂȟǓǡǅǯǕƾ 
ƨ ÖȕɀȘɂǧ GaussianǦǨƽǧǵǆǥÿƊǊǄǷǯǕƾ 
 
•	 Ïp 248ǯǢǧ85ąǊņǇƽzņÉƍǧēĺǊNŀǢǕƾƨ
•	 ȓȊȺțȚȪǽȀȼƩȝɀȰȺȻȪǽȀȼƪǻƧŽǥ SSDȞǿȓȊǦĻǌǐǣǦǵǷƽȪǽȀȼ/6?ÉƍǊēĺǒ
ǹǯǕƾƨ
 
n サービスホスト・バージョン 
front.cc.tohoku.ac.jp Ɂ Gaussian16 B.01 
 
n 利用方法 
ƨ Ǩ Gaussian;ĈÅôǧäŌǢǕƾ 
 
【実行コマンド】 
ƨ GaussianǧȀɀȬțȟȪǽȀȼǨƽ¯sǻ .com ǣǓǯǕƾ ( Ɋƨ e2-01.com ) 
ƨ ȀɀȬțȟȪǽȀȼǻWindowsǧȃȞǿȘǢ§ǓǛgQƽ¯s.comǧȪǽȀȼǨWindowsǢǨzņȪǽ
ȀȼǣŜŧǒǹǸǛǲƽ şǞǡșȫȼȊȻțȊǥǤǢȀɀȬțȟȪǽȀȼǻzņǓǥǅǵǆǑö¤ǌǜǒǅƾ ǯǛƽȪ
ǽȀȼŶźȗȪȟǢ frontǦŶźǕǸƕǦǨǾȓȈɂȵɂȠǻ±yǓƽŶźǓǡǌǜǒǅƾ 
ƨ front.cc.tohoku.ac.jp ǦȾȋȀɀƽ subg16 ȍȱɀȠǦȈȷɂTǣ/?ȬȾȋȺȳTǻ±yǕǸǐǣǦǵǷƽȥ
țȚȻȊȃȓȟǣǓǡzņǒǹǯǕƾȻȊȃȓȟǨǾȬȻȌɂȑȹɀĈǧ;Ĉ¥ɅıƁÉƍû<ƏƽÏp8Á
24ƽÏpȴȵȻ 128GBɆǦ¬/ǓǯǕƾ 
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Ô½Ä 3. e2-01.com ®R3¢­ºÍ×Å 
(subg16 ºÍ×Å¨
É¯±Õ®*¢­bª)# .com ®A ¬¢) 
 
[front1 ~]$ subg16 -q lx -b a e2-01 
 
 
【12 および 24 並列実行の指定】 
ƨ ÖȕɀȘɂǢȏɂȨȓǓǡǅǸ GaussianǢǨƽ12ǈǵǫ 248Ǣǧ85ąǊNŀǢǕƾpǋǥ7sǧ
őÝǦǘǪǑ÷Ĉǌǜǒǅƾƨ
  12ǯǛǨ 248ǢzņǕǸǦǨƽȼɂȟȕȊȑȹɀǦ Link 0ȍȱɀȠǧ%NProc=8ÁǻŹ@ǓǯǕƾ©/?
ǧgQǨƽȝȈȓȟȃȞǿȘǢ.ơņǦŹ@ƽ GaussViewĦǢǨȀɀȬțȟȪǽȀȼ§ċƝǧ Link 0 section 
ǧƞǦŹ@Ǔǡǌǜǒǅƾ 
ƨ
【使用メモリ量の指定】 
ƨ zņǓǡǀȴȵȻƆǊųǷǥǅǁǣǅǆȃȺɂǦǥǞǛgQǨƽ Link 0 ȍȱɀȠ %Mem= ǢĈȴȵȻƆǻjǴǓ
ǡǌǜǒǅƾ 
Ô½Ä 4. 24ÏÐÔ 16GB©U®¡£±×ÊÂÄÉ¯±Õ e2-01.com ®O¢­ 
 
[front1 ~]$ cat e2-01.com f±×ÊÂÄÉ¯±Õ©®QCf
 
 %NProc=24    f- 
 %Mem=16Gb    fÏÐÔ`    
 # RHF/6-31G(d) Pop=Full Test 
 
 Formaldehyde Single Point 
 
 0 1 
 C   0.   0.   0. 
 O   0.  1.22  0. 
 H  .94  -.54  0. 
 H -.94  -.54  0. 
 
[front1 ~]$ subg16 -q lx -b a e2-01 
 
【実行結果の確認】 
 
ƨ ŔħǊįǕǸǣƽȀɀȬțȟȪǽȀȼTǦ¯s.log ǊǟǎǶǹǛĲßȪǽȀȼ ( Ɋ e2-01.log )Ǌ§ǒǹ
ǯǕƾŔħĲßǻǨǔǲƽCPUÉƍǥǤǧŔħêĈƆǦƎǕǸ¢fǳǐǐǦUǯǹǯǕƾ 
íįǥǶǩƽǐǧȪǽȀȼǧÕǦ ǀNormal termination of Gaussian 16.ǁǣǅǆȴțȕɂȒǊ6?ǒǹǯ
ǕƾȪǽȀȼǧÕǻŉĘǕǸ tail ȍȱɀȠǢĖŜǢǋǯǕƾ 
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Ô½Ä 5. OL4©BW 
 
[front1 ~]$ tail e2-01.log 
 : 
 Job cpu time:  0 days  0 hours  0 minutes 30.7 seconds. 
 File lengths (MBytes):  RWF=   11 Int=    0 D2E=    0 Chk=    8 Scr=    1 
 Normal termination of Gaussian 16 at Mon Apr 2 12:00:00 2018. 
 
•	 ĲßȪǽȀȼǧŚĭǥōÅǨƽȱȢȷǾȼĦǻǑJüǌǜǒǅƾƨ
 
【チェックポイントファイル】 
ƨ ȚȂțȊȰȀɀȟȪǽȀȼǨƽȞȪȄȼȟǢ§ǒǹǸĲßȪǽȀȼɅ.log ȪǽȀȼɆǵǷŚĭǥĲßǊ6?ǒǹƽŔ
ħǧǴǷđǓǴĲßǻċ,ŉĘǕǸǛǲǥǤǦĈǒǹǯǕƾȚȂțȊȰȀɀȟȪǽȀȼǻ6?ǕǸǦǨƽȼɂȟ
ȕȊȑȹɀǦ Link 0 ȍȱɀȠǧ gvsÁ³Â·Ì±×ÄÉ¯±Õ ǻŹ@ǓǯǕƾ 
 
n マニュアル 
 
ƨ ÖȕɀȘɂÖƥ 1Ɠ ;ĈĒţ{ǦǧůÃǻ+ǇǡǄǷǯǕƾ 
 
• ƙsæžťǦǵǸEwǧ´ñ ĥ 3þ,ȇȁȑǾɀę,2017 
• Gaussian 09 User's Reference 
• Gaussian 09 IOps Reference 
• Gaussian 09 Online Manual, http://www.gaussian.com/ 
• GaussianȬȾȋȺȳǦǵǸƆsEwŔħȱȢȷǾȼƨ Ɋƨ e¦ëɇ
[6þ 
• ǕǍǢǋǸƆsEwŔħȨȉȡɂȔȱȢȷǾȼƨ Ɋƨ îëƇɇŦţę 
• ǕǍǢǋǸ7sȑȲȷȽɂȑȹɀȨȉȡɂȔȱȢȷǾȼƨ Ɋƨ ƊíƒɇŦţę 
• GaussianȬȾȋȺȳǢwǬ¢fEwɁŔħEwzƦƨ Ɋƨ e¦ëɇ
[6þ 
 
GaussianÊÔÌ½Ä¼½ÃÎ GaussView 
 
ƨ GaussView Ǩƽ7sŵƂŔħȬȾȋȺȳ Gaussian ǧȬȻȰȓȟȑȓȝȳǢǕƾWindows, Linux,macOS »
ŷǧȦȗȍɀǥǤǢCǓƽ/?ȞɂȘǧ§ƽŔħĲßǧNŏEǻ 3ë-ĐǦņǆǐǣǊǢǋǯǕƾ 
n バージョン 
6.0.16 
f
n お申し込み 
ƨ ;ĈǑÒǧÅǦƽ GaussViewǧ DVD-ROM ǻŭǓ6ǓǅǛǓǯǕƾ 
ƨ ƨ ;ĈÙ 
ƨ ƨ ƨ ƨ ɁÛFpw4ǧÅ 
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ƨ DVD-ROMǨƽǈ©ÁǢǕǊ Gaussian;ĈĊŤÎǻȯɂȳȮɂȒǵǷșȁɀȾɂȠǓǡǑŕ/ǧƽȕɀ
ȘɂǯǢđµǈŲǓǌǜǒǅƾ 
n 利用方法 
ƨ ȀɀȓȟɂȼÅôƽȞɂȘ§ÅôǥǤǦǟǅǡǨSàȱȢȷǾȼǯǛǨǧɋɌǻǑJüǌǜǒǅƾ 
ȧȷɂȻɀȊȓ Gauss View 6Ɋ  http://www.hulinks.co.jp/software/gaussview/ 
ƨ 8ȍɀȩȷɂȘ front.cc.tohoku.ac.jpǧ GaussianǢőÝǻzņǕǸ©Ɵƨ
ƨ
   1. /?ȞɂȘ§ƽGaussianǧȀɀȬțȟȪǽȀȼǀ.comǁǣǓǡȃȊȓȰɂȟǓǯǕƾ 
   2. ȀɀȬțȟȪǽȀȼǻ front.cc.tohoku.ac.jp ǦŶźǓǯǕƾ 
   3. front.cc.tohoku.ac.jp ǦȾȋȀɀǓǯǕƾ      
   4. subg16 ȍȱɀȠǦǵǷőÝǻzņǓǯǕƾ 
   5. ĲßȪǽȀȼǻŶźǓ GaussViewǢŉĘǓǯǕƾ 
ƨ
    ȚȂțȊȰȀɀȟȪǽȀȼ(.chk)ǨƽGaussianǧȸɂȝǿȻȝǿȍȱɀȠ formchk ǦǵǷÎ(.fchk)Ǧn¹
ŶźǓǡǌǜǒǅƾ 
 
$KZN+IÊÖ¸ÓÎ GRRM14 
 
ƨ GRRMǨƽ2002ǦÛFpwɅÀ²Ɋpƅ1ƽ&l１Ɋ=ĉąƽÉɆǢ<ǊƌrǒǹƽǙǧ 
ƌĎǊƀǲǶǹǡƽ2011Ǧ GRRM11ƽ2014Ǧ GRRM14ǊĎŉǒǹƽǌ;ĈǒǹǸǵǆǦǥǷǯǓǛƾ 
ƨ GRRMǦǨƽǧǵǆǥÿƊǊǄǷǯǕƾ 
 
•	 Gaussian ȬȾȋȺȳɅg09、g03ɆǥǤǧƜıƦĐƆsEwŔħǦdǠǅǡƽPEwǢŉǒǹǸæžǴ
K ıŴǻŁCĐǦ´ĬǓǯǕƾƨ
•	 ňæžǉǶ6ĎǓƽǙǧW^ǦuaǕǸK ıŴǻƽȰȝɀȑȶȼǧƜŢXÅïǰǻâ6ǓǡƽĪĴ
ĐǦŢǮǏǸűĄƝ´ĬǾȼȎȻȔȳǊ»ŷǒǹǡǈǷƽK ıŴŁC´ĬǻņǆǐǣǊǢǋǯǕƾƨ
•	 AŰĀ¥ǧȰȝɀȑȶȼǻŁCĐǦŢǮǸǐǣǊǢǋǯǕƾƨ
•	 őƘǓǛĀ¥ǉǶƽ?ŝŰK ôǢƽK ıŴǻBĂĐǦŢǮǸǐǣǊǢǋǯǕƾƨ
 
n サービスホスト・バージョン 
front.cc.tohoku.ac.jp Ɂ 14.01 
 
n 利用方法 
ƨ ;ĈÅôǨȕɀȘɂǧȯɂȳȮɂȒɅhttp://www.ss.cc.tohoku.ac.jp/application/grrm14.htmlɆǻǑŐǌǜǒ
ǅƾ 
 
n GRRM プログラムの詳細 
ƨ GRRMǧŚĭǦǟǅǡǨƽNPOô ƆsEw´ĬĔĠ¨Ʌhttp://iqce.jp/ɆƽEwK ıŴŁC´Ĭǧ
WebȮɂȒ(http://grrm.chem.tohoku.ac.jp/GRRM/)ǻJüǓǡǌǜǒǅƾǯǛƽGRRMȬȾȋȺȳǨăaǒǶ
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ǦƌĎǊƀǲǶǹǡǅǯǕƾ;ĈôǧŚĭǴÄǓǅ¢fǻǸǦǨƽƌĎľǣſĳǻǣǸǐǣǻǈDǲǓǯǕƾ
(ſĳ.ǾȠȽȓɊohnok@m.tohoku.ac.jp) 
n GRRM プログラムの文献と研究成果発表時の引用義務 
ƨ GRRM14 ǻĈǅǡǛ§ßǻ1ŉǕǸǣǋǨƽëǧǵǆǥǢƽńľT, ȬȾȋȺȳT, versionTɅGRRM
6?ǧ log ȪǽȀȼJüɆǻĈÂāǣǓǡŕŷǓǡǌǜǒǅƾ 
 
 
  S. Maeda, Y. Harabuchi, Y. Osada, T. Taketsugu, K. Morokuma, and K. Ohno, GRRM14,  
  Version 14.01, 2014. 
 
ƨ ǯǛƽGRRMȬȾȋȺȳǦ»ŷǒǹǛȅȬȑȹɀǧŚĭǦǟǅǡǨƽǙǹǚǹŕǧÂāǻJüǓǡǌǜǒ
ǅƾǐǹǶǧȅȬȑȹɀǻ;ĈǓǡǛĔĠ§ßǻ1ŉǕǸƕǦǨƽëǦĘǕ GRRMǦƎǕǸ３ǟǧdÖÂ
ā(1)-(3)ǈǵǫƽǦĘǒǹǛPȅȬȑȹɀǦ ǕǸÂāǻĈǓǥǎǹǩǥǷǯǗǼƾ 
 
l z~rff
(1) K. Ohno, S. Maeda, A Scaled Hypersphere Search Method for the Topography of Reaction 
Pathways on the Potential Energy Surface., Chem. Phys. Lett., 2004, 384, 277-282.; (2) S. Maeda, K. 
Ohno, Global Mapping of Equilibrium and Transition Structures on Potential Energy Surfaces by the 
Scaled Hypersphere Search Method: Applications to Ab Initio Surfaces of Formaldehyde and Propyne 
Molecules., J. Phys. Chem. A, 2005, 109, 5742-5753.; (3) K. Ohno, S. Maeda, Global Reaction Route 
Mapping on Potential Energy Surfaces of Formaldehyde, Formic Acid, and their Metal Substituted 
Analogues., J. Phys. Chem. A, 2006, 110, 8933-8941. 
l o{rff
S. Maeda, K. Ohno, A New Approach for Finding a Transition State Connecting a Reactant and a 
Product without Initial Guess: Applications of the Scaled Hypersphere Search Method to Isomerization 
Reactions of HCN, (H2O)2, and Alanine Dipeptide., Chem. Phys. Lett., 2005, 404, 95-99. 
l vrff
S. Maeda, K. Ohno, Conversion Pathways between a Fullerene and a Ring among C20 Clusters by a 
Sphere Contracting Walk Method: Remarkable Difference in Local Potential Energy Landscapes 
around the Fullerene and the Ring., J. Chem. Phys., 2006, 124, 174306/1-7. 
l }twwjf}jfrf
S. Maeda, K. Ohno, Structures of Water Octamers (H2O)8: Exploration on Ab Initio Potential Energy 
Surfaces by the Scaled Hypersphere Search Method., J. Phys. Chem. A, 2007, 111, 4527-4534. 
l yftrf
S. Maeda, K. Ohno, Lowest Transition State for the Chirality-Determining Step in Ru{(R)-BINAP}-
Catalyzed Asymmetric Hydrogenation of Methyl-3-Oxobutanoate., J. Am. Chem. Soc., 2008, 130, 
17228-17229. 
l xftrf
S. Maeda, K. Ohno, K. Morokuma, An Automated and Systematic Transition Structure Explorer in 
Large Flexible Molecular Systems Based on Combined Global Reaction Route Mapping and 
Microiteration Methods., J. Chem. Theory Comput., 2009, 5, 2734-2743. 
l rf
S. Maeda, K. Ohno, K. Morokuma, Updated Branching Plane for Finding Conical Intersections without 
Coupling Derivative Vectors., J. Chem. Theory Comput., 2010, 6, 1538-1545. 
l ~yrf
S. Maeda, K. Ohno, K. Morokuma, Automated Global Mapping of Minimum Energy Points on Seams of 
Crossing by the Anharmonic Downward Distortion Following Method: A Case Study on H2CO., J. Phys. 
Chem. A, 2009, 113, 1704-1710.; S. Maeda, K. Ohno, K. Morokuma, Exploring Multiple Potential 
Energy Surfaces: Photochemistry of Small Carbonyl Compounds, Adv. Phys. Chem. 2012, 2012, 
268124. 
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l tf|fmf~vkty|rf
S. Maeda, K. Morokuma, A Systematic Method for Locating Transition Structures of A + B → X Type 
Reactions., J. Chem. Phys., 2010, 132, 241102 (4 pages).; S. Maeda, K. Morokuma, Finding Reaction 
Pathways of Type A + B → X: Toward Systematic Prediction of Reaction Mechanisms., J. Chem. Theory 
Comput., 2011, 7, 2335-2345. 
n マニュアル 
ƨ PDFǧȱȢȷǾȼǊȕɀȘɂǧȯɂȳȮɂȒǉǶJüǢǋǯǕƾ 
• GRRMȬȾȋȺȳ;ĈȇȀȠ 
• GRRMǧzņÅôɅÛFpwȏȀȥɂȏȀȃɀȓȕɀȘɂĹɆ 
 
ƨ ÖȕɀȘɂÖƥ 1Ɠ ;ĈĒţ{ǦǧůÃǻ+ǇǡǄǷǯǕƾ 
• GRRM14 User ManualɅŃŞþɆ 
 
7=5^R3ÊÖ¸ÓÎ MSC.Marc / MSC.Marc Mentat 
 
ƨ MSC.Marc ǨÑƏŌīôǦǵǸƜĸòĈæžőÝȬȾȋȺȳǢǕƾČ	Ǣǌ;ĈǒǹÏǳŘ"ǻMǎ
ǡǅǸȬȾȋȺȳǧǟǢƽǙǧªǇǸőÝǨǧżǷƜǦĩ^ǦǺǛǞǡǅǯǕƾ 
ƨ ƜĸɈpnɈµŒɈh¡Ɉ>h¡ɈĕkɈýɈCĐƜĸɈiČƜĸøǣ_ǧſ§
Ɉƙðǣýǧſ§Ɉýǣ ?ǧſ§ 
ƨ MSC.Marc Mentat ǨƽòĈæžőÝȬȾȋȺȳMarcǧřbȬȻɈȰȓȟȬȾȕțȏǣǓǡƽÑƏŌīȵȞ
ȼǧ§ǈǵǫőÝĲßǧŉĘǊņǇǯǕƾ 
 
n サービスホスト・バージョン 
front.cc.tohoku.ac.jp Ɂ MSC.Marc /Mentatƨ 2014.2 
 
n 利用方法 
MarcǧȬȻȰȓȟȬȾȕțȏǣǓǡƽMentatǧǦ MSC.Patran ǳ¸!ǓǡǅǯǕƾ 
 
【run_marc コマンドでの解析実行】 
 
l OºÍ×Åf
ƨ Marcǧ/?ȪǽȀȼǨƽ¯sǻ .dat ǣǓǯǕƾ ( Ɋƨ job-name.dat ) 
ƨ front.cc.tohoku.ac.jpǦȾȋȀɀƽƨ run_marcȍȱɀȠǦ/?ȪǽȀȼTǻ±yǓzņǕǸǐǣǦǵǷƽȥț
ȚȻȊȃȓȟǣǓǡőÝǊņǺǹǯǕƾȒȹȫȊȺȓǧ±yǨŌǄǷǯǗǼƾŁCĐǦǾȬȻȌɂȑȹɀĈǧ;
Ĉ¥ɅıƁÉƍû<ƏƽÏpȴȵȻ 128GBɆǦ¬/ǒǹǯǕƾ 
Ô½Ä 6. job-name.dat ®R3¢­ºÍ×Å 
(run_marc ºÍ×Å¨
É¯±Õ®*¢­bª)# .dat ®A ¬¢) 
 
[front1 ~]$ run_marc -jid job-name -v n 
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Q 3. run_marc ©
µÊ¼Ò× 
ȅȬȑȹɀ ŠÇ 
-jid (-j) job-name  (Ơ) /?ȪǽȀȼT job-name.dat ǻ±y 
-cpuĝÁ cpuÉƍǧ<Ə 
-ver (-v) yes(ȞȪȄȼȟ) 
no  
ȥțȚȻȊȃȓȟ¬/=ǦĖŜǕǸƾ 
ȥțȚȻȊȃȓȟǻǛǜǝǦ¬/ǕǸƾ 
-user (-u) user_name ȸɂȐȏȫȼɂȚɀ user_name.f ǻ±y 
•	 ǙǧǧȅȬȑȹɀǨƽǀȱȢȷǾȼ CĹƨȬȾȋȺȳ/?ƨƈ Bƨŉ B-2ǁƨǻǑJüǌǜǒǅƾƨƨ
 
l ƨƨR3L4f
ƨ ȥțȚȻȊȃȓȟǊįǕǸǣƽǦǧǵǆǥȪǽȀȼǊ§ǒǹǯǕƾ 
    job-name.out  (őÝĲß) 
    job-name.log  (őÝȾȋ) 
    job-name.t16  (ȰȓȟȪǽȀȼ) 
    job-name.sts  (ȓȝɂȘȓȽȰɂȟȪǽȀȼ) 
    job-name.batch_err_log (ȃȺɂȾȋ) 
 
ƨ őÝÉǧ±yǦǵǞǡƽǐǧǦǳȪǽȀȼǊ§ǒǹǯǕƾǙǹǶǧȪǽȀȼǧäŌǨƽǀȱȢȷǾȼ CĹȬ
ȾȋȺȳ/?ƨƈ Bƨŉ B-1ǁƨǻǑJüǌǜǒǅƾƨ 
 
l J?fhfif
ƨ őÝĲßȪǽȀȼ( job-name.out )ǧÕǦǄǸ marc exit number ǦǵǷƽíǦįǓǛǉƽȃȺɂį
ǉƽǯǛȃȺɂįǧgQǨǙǧI]ǊǺǉǷǯǕƾ 
 
Ô½Ä 7. J?®BW¢­ 
(tail ºÍ×Å¥ job-name.out ©1!®QC) 
 
 [front1 ~]$ tail job-name.out 
 
*********************************************************** 
 
     MSC.Marc Exit number 3004 
 
     check marc exit passed 
[front1 ~]$ 
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Q 4. J? 
įčO ŠÇ 
                   3004 íįƨ
                       13 /?ȞɂȘǦȞɂȘȃȺɂǊâ6ǒǹǛƾƨ
                   2004 
>nǊĎćǓǡǅǸƽǯǛǨ0>¡ȱȟȻȊȓǊƜíyȱȟȻȊȓǦǥ
ǞǡǅǸƾƨ
                   3002 ±yǓǛȻȏȀȊȼÁ4ǢLØǓǥǅƾƨ
•	 ǐǧǧčOǦǟǅǡǨƽǀȱȢȷǾȼ CĹƨȬȾȋȺȳ/?ƨƈ AǁƨǻǑJüǌǜǒǅƾƨ
【プリポストプロセッサ Mentat からの解析実行】 
l ~ ©Yf
ƨ Mentat ǧŰCǦǨƽ8ȍɀȩȷɂȘǦµĵǕǸƕǦ X forwarding ǧŖyǻņǆŌǊǄǷǯǕƾ 
Mentat2014ǢǨÄ GUIǻ³ĈǓǡǅǯǕƾÚǧ Classic GUIǨmentat.classic ǣǅǆȍȱɀȠǢǑ;ĈǢ
ǋǯǕƾ 
Ô½Ä 8. mentat©Y/8 
 
 localhost$ ssh -i ~/.ssh/id_rsa_cc -X 利用者番号@front.cc.tohoku.ac.jp 
   : 
 [front1 ~]$ mentat    （新 GUI版）	
 
 [front1 ~]$ mentat.classic  （Classic版）	
 
 
l R3Of Ù. z| 9Úf
ƨ MentatǢȵȞȼǻ§ǓƽőÝǧǛǲǧŖyǻņǞǛƽ 
ȘȫȴȢȷɂ  őÝȒȹȫ ƨ ->  ÄŎ  -> őÝȘȀȬǻƃ­ ->ƨ  zņ  ->  zņɅ1Ɇ  
    ǣǅǆ½ǻǕǸǐǣǢƽȥțȚȻȊȃȓȟǣǓǡőÝǻzņǓǯǕƾ 
ȜɂȼȥɂȴȢȷɂ  ȪǽȀȼɅFɆ ƨ -> Îǋ6Ǔ ->  Marc/?...  
ǣǕǸǐǣǢƽrun_marcȍȱɀȠĈ/?ȪǽȀȼ( .dat ȪǽȀȼ)ǻ§ǕǸǐǣǊǢǋǯǕƾ 
 
l R3Of Ùv 9Úf
MentatǢȵȞȼǻ§ǓƽőÝǧǛǲǧŖyǻņǞǛƽ 
ȴȀɀȴȢȷɂ  JOBS ƨ  ->ƨ   RUN ƨ  -> ƨ  submit1  
    ǣǅǆ½ǻǕǸǐǣǢƽȥțȚȻȊȃȓȟǣǓǡőÝǻzņǓǯǕƾ 
ȓȘȝǿțȊȴȢȷɂ  FILES ƨ -> ƨ  MARC INPUT FILE  WRITE  
ǣǕǸǐǣǢƽrun_marcȍȱɀȠĈ/?ȪǽȀȼ( .dat ȪǽȀȼ)ǻ§ǕǸǐǣǊǢǋǯǕƾ 
n サンプルプログラムƨ
【Marc】 
ȱȢȷǾȼ EĹǦ¶ŷǒǹǡǅǸ ƢǊƽ8ȍɀȩȷɂȘ front.cc.tohoku.ac.jpǧ
/usr/ap/MSC2014.2/marc2014.2/demo/ǦǄǷǯǕƾȍȩɂǓǡǑ;Ĉǌǜǒǅ 
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【Mentat】 
ȱȢȷǾȼǀȸɂȐȇȀȠǁ Ǧ¶ŷǒǹǡǅǸ ƢȪǽȀȼǊƽ8ȍɀȩȷɂȘ front.cc.tohoku.ac.jp ǧ 
/usr/ap/MSC2014.2/mentat2014.2/examples/marc_ug/ǦǄǷǯǕƾȍȩɂǓǡǑ;Ĉǌǜǒǅƾ 
n マニュアルƨ
PDFǧȱȢȷǾȼǻ¸!ǓǡǅǯǕƾ 
PȱȢȷǾȼǨƽ8ȍɀȩȷɂȘɅfront.cc.tohoku.ac.jpɆ ǧǧȞǿȽȊȟȻǦǄǷǯǕƾ 
 
/usr/ap/MSC2014.2/mentat2014.2/doc/ 
    release_guide.pdf  :ƨ Release GuideɅ2014.2ŃŞþɆ 
    marcwhatsnew.pdf  :ƨ What’s newɅ2014.2ŃŞþɆ 
    mt_help_ref.pdf  :ƨ MSC.Marc Mentat Help ReferenceɅ2014.2ŃŞþɆ 
 
ŃÂȱȢȷǾȼƨ ƨ /usr/ap/MSC2014.2/mentat2014.2/doc/(volavole) 
    vola.pdf   :ƨ Volume AɊTheory and User Information 
    volb.pdf   :ƨ Volume BɊElement Library 
    volc.pdf   :ƨ Volume CɊProgram Input 
    vold.pdf   :ƨ Volume DɊUser Subroutines and Special Routines 
    vole.pdf   :ƨ Volume EɊDemonstration Problems 
 
XÂȱȢȷǾȼ (MSC.Marc2003þ)ƨ ƨ /usr/ap/MSC2014.2/mentat2014.2/doc/japanese/ 
    vola.pdf  :ƨ AĹ ąťǈǵǫȸɂȐɂ¢f 
    volb.pdfƨ ƨ ƨ ƨ ƨ ƨ ƨ   :ƨ BĹ ŌīȺȀȫȺȻ 
    volc.pdfƨ ƨ ƨ ƨ ƨ   ƨ  :ƨ CĹ ȬȾȋȺȳ/? 
    vold.pdfƨ ƨ ƨ ƨ ƨ ƨ    :ƨ DĹ ȸɂȐȏȫȼɂȚɀǈǵǫÿ:ȼɂȚɀ 
    vole.pdfƨ ƨ ƨ ƨ ƨ ƨ    :ƨ EĹ ƢƗ 
    new_features.pdfƨ    :ƨ ÄêŀȇȀȠ 
    marc_ug.pdfƨ ƨ ƨ ƨ    :ƨ ȸɂȐȇȀȠ 
    mt_help_ref.pdfƨ ƨ    :ƨ Mentat 2003 ȭȼȬȻȪǽȽɀȓ 
    xsec_adden.pdfƨ ƨ    :ƨ ȠȈȷȴɀȟŊųůÃ 
 
MSC SoftwareD©°ÊÔ¹Ø¼Ò× 
 
ƨ ăaȕɀȘɂǧ8ȍɀȩȷɂȘǢǨMarc/Mentatǻ¸!ǓǡǅǯǕǊƽǧǾȬȻȌɂȑȹɀǻ:ŻĔĠ
{ǧȿɂȊȓȝɂȑȹɀǴ PCĦǦȀɀȓȟɂȼǓǡ;ĈNŀǢǕƾ 
ƨ ŪľǨÛFpwǦ¨ǧÅɅÀĿYɁwćĦɆǢƽȕɀȘɂǧ;ĈľčOǊŌǢǕƾ;ĈǑÒǧÅ
Ǩƽ2S;Ĉ¾º#ǯǢǈZǅQǺǗǌǜǒǅƾ 
ƨ CĆiĦǦǟǅǡǨMSC Softwareęǧ HPǻǑJüǌǜǒǅƾ 
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n 利用可能アプリケーション 
Ɂ Marc/MentatɅȕɀȘɂǧ8ȍɀȩȷɂȘǢǳzņǢǋǯǕɆ 
Ɂ MSC Nastran 
Ɂ Patran 
Ɂ Dytran 
Ɂ FlightLoads 
Ɂ Sinda 
n アプリケーション情報と動作環境（MSC Software 社） 
ƨ ƨ ƨ http://www.mscsoftware.com/ 
ƨ ƨ ƨ http://www.mscsoftware.com/support/platform-support/ 
 
-":ÊÖ¸ÓÎ Mathematica 
 
ƨ MathematicaǨ Stephen WolframǦǵǞǡǶǹǛƽȬȾȋȺȲɀȋœŞǻ+ǇǛÁ5ąȑȓȝȳǢǕƾ 
MathematicaǧêŀǨƽÁ)ŔħƽŕOŔħƽȋȺȪǿțȊȓǣǅǆ 3ǟǦp:Ǣǋƽǐǧ 3ǟǊǣǥǞǡ
ǅǴǕǅȀɀȘȪȂɂȓǻ¸!ǓǡǅǯǕƾ 
 
n サービスホスト・バージョン 
front.cc.tohoku.ac.jp Ɂ version 11.2 
 
n 利用方法 
【Mathematica の起動】 
l GUI9f
ƨ GUIþǧMathematicaǧŰCǦǨƽ8ȍɀȩȷɂȘǦµĵǕǸƕǦ X forwarding ǧŖyǻņǆŌǊǄ
ǷǯǕƾ 
Ô½Ä 9. GUI9©Y/8 
 
localhost$ ssh -i ~/.ssh/id_rsa_cc -X 利用者番号@front.cc.tohoku.ac.jp 
   : 
[front1 ~]$ mathematica 
 
Ô½Ä 10. Ã¶½Ä9©Y/8 
 
localhost$ ssh -i ~/.ssh/id_rsa_cc -X 利用者番号@front.cc.tohoku.ac.jp 
    : 
[front1 ~]$ math 
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•	 MathematicaǧdÖĐǥǅÅǨƽƨȱȢȷǾȼɁJĽůÃƨǴƽWebǥǤǻǑJüǌǜǒǅƾƨ
n マニュアル・参考資料 
JĽůÃ 
    ÖȕɀȘɂÖƥ１Ɠ ;ĈĒţ{ǦƽǧůÃǻ+ǇǡǄǷǯǕƾ 
• ȓȝǿɂȫɀȁȼȪȺȳ Mathematica ȫțȊ (ÆÖŞþ) Ɋ ȟțȦɀ 
• MathematicaÅôǣ Ĉ Ɋ J.W. ȋȽȀɇȏȀȃɀȝǿȓȟę 
• MathematicaȬȾȋȺȲɀȋ«ô Ɋ R. ȴɂșɂɇȟțȦɀ 
• /Ƌ Mathematicaƨ Ɋƨ ÆÖ MathematicaȸɂȐɂɇÛƙêpw6þ 
• ǨǴǺǉǷMathematicaƨ Ɋƨ åIƀɇ2ġ6þ 
• ǳǞǣ MathematicaǢÁwǻƨ Ɋƨ RĉvɇcƤƥ 
 
E'PTHSX MATLAB 
 
ƨ MATLABǨƧêŀǥÁ)ŔħêŀǣoǥNŏEêŀǻ+ǇǛ«ŇŔħȗȪȟȁȂǾǢǕƾĜwĐƽw
Đ7ƅǧçƿǥÁ)Ŕħ(ÿǦņ8úħ)ƽȞɂȘőÝƽȑȲȷȽɂȑȹɀƽǈǵǫȨȒȷǾȺȀȖɂȑȹɀǧǛǲ
ǧĴQĆiǻ¸!ǓǡǅǯǕƾ 
 
n サービスホスト・バージョン 
front.cc.tohoku.ac.jpƨ Ɂƨ R2017b 
 
n Toolbox 
ȕɀȘɂǢ/ǓǡǅǸ ToolboxǢǕƾ 
MATLAB 
Simulink 
Curve Fitting Toolbox 
Communications System Toolbox 
MATLAB Compiler 
Control System Toolbox 
DSP System Toolbox 
Fuzzy Logic Toolbox 
System Identification Toolbox 
Image Processing Toolbox 
MATLAB Corder 
Model Predictive Control Toolbox 
Neural Network Toolbox 
Optimization Toolbox 
Partial Differential Eauation Toolbox 
Fixed-Point Toolbox 
Robust Control Toolbox 
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Simulink Corder 
Simulink Control Design 
Signal Processing Toolbox 
Symbolic Math Toolbox 
Simulink Design Optimization 
Statistics Toolbox 
Simulink Verification and Validation 
Wavelet Toolbox 
n 利用方法 
【MATLAB の起動】 
l GUI9f
ƨ GUIþ MATLABǧŰCǦǨƽ8ȍɀȩȷɂȘǦµĵǕǸƕǦ X forwarding ǧŖyǻņǆŌǊǄǷǯ
Ǖƾ 
Ô½Ä 11. GUI9MATLAB©Y 
 
localhost$ ssh -i ~/.ssh/id_rsa_cc -X 利用者番号@front.cc.tohoku.ac.jp 
   :    
 [front1 ~]$ matlab 
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l Ã¶½Ä9f
f GUIǻĈǗǖƽȍȱɀȠȺȀɀǢŰCǕǸǐǣǳǢǋǯǕƾ 
Ô½Ä 12. Ã¶½Ä9MATLAB©Y 
 
localhost$ ssh -i ~/.ssh/id_rsa_cc 利用者番号@front.cc.tohoku.ac.jp 
   :    
 [front1 ~]$ matlab –nojvm –nosplash –nodesktop -nodisplay 
 
< M A T L A B (R) >                                                                                                                             
Copyright 1984-2017 The MathWorks, Inc.                                                                                                                                
R2017b (9.3.0.713579) 64-bit (glnxa64)                                                                                                                                   
September 14, 2017 
  To get started, type one of these: helpwin, helpdesk, or demo. 
  For product information, visit www.mathworks.com. 
>> 
 
 
l ÆÂÁ:f
ƨ MATLABǧİǰŸǰ85ąêŀǻĈǓƽ248ǯǢǧ5ąǊNŀǢǕƾÏpȴȵȻǳ 128GBǯǢ;
ĈNŀǢǕƾpŎéǥŔħǦǑ;ĈǌǜǒǅƾǛǜǓƽȥțȚ5ąǢǨȋȺȪ·ċǥǤċƝ6?ǧǄǸȬȾȋȺ
ȳǴƽřĐǥ5ąǨņǇǯǗǼƾ 
ƨ function ǣǓǡ§ǓǛ testǻzņǕǸǛǲǦǨǧçǥȥțȚȻȊȃȓȟĈȑȂȼȓȊȻȬȟȪǽȀȼǻ§
ǓǯǕƾȻȊȃȓȟǨǾȬȻȌɂȑȹɀĈǧ;Ĉ¥Ǧ¬/ǓǯǕƾ 
ƨ
Ô½Ä 13. ÆÂÁÔ·´½ÄÉ¯±Õ 
 
[front1 ~] cat job-m  ←バッチリクエストファイルの中身を表示 
 
#PBS –q lx -b a  ←アプリケーション専用の利用形態を指定   
cd $PBS_O_WORKDIR 
matlab –nojvm –nosplash –nodesktop -nodisplay –r test  
 
 
ƨ ǧȍȱɀȠǢȻȊȃȓȟǻ¬/ǓǯǕƾ 
Ô½Ä 14. Ô·´½Ä©(
/8 
 
[front1 ~]$ qsub job-m 
Request 12345.job submitted to queue: ap. 
 
ƨ
MATLABǧdÖĐǥǅÅǨƽ ȱȢȷǾȼɁJĽůÃǥǤǻǑJüǌǜǒǅƾ 
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n サンプルプログラム 
ƨ MATLABǦǨũ~ǥȞȵǊǄǷǯǕǧǢƽǑ;ĈǌǜǒǅƾMATLABǢƽdemo ȍȱɀȠǻzņǕǸǣƽȞ
ȵċƝǊƌǋǯǕƾ 
 
n マニュアル・参考資料 
【マニュアル】 
ƨ ÆÖŞȅɀȺȀɀȱȢȷǾȼǊ1ƌǒǹǡǅǯǕƾǧȮɂȒǻǑJüǌǜǒǅƾ 
http://www.mathworks.co.jp/help/ja_JP/techdoc/index.html 
ƨ
【参考資料】 
ƨ ÖȕɀȘɂÖƥɉƓ ;ĈĒţ{ǦƽǧůÃǻ+ǇǡǄǷǯǕƾ 
 
MATLABǦǵǸ<ąťǧdė Ɋ ƅõ*ŅɇÛƙêpw6þ 
MATLABǦǵǸ<ǧǛǲǧȑȓȝȳSy Ɋ ųġ&ɇÛƙêpw6þ 
ǜǹǢǳǺǉǸMATLABƨ Ɋƨ óIƖģɇcƤƥ 
ǨǴǺǉǷMATLABĥ 2þ Ɋ łƅƒɇ2ġ6þ 
     ÏÄ MATLABȤɀȠȫțȊĥ 3þ Ɋ ÞņɇěXȑȓȝȳ 
     MATLABȋȺȪǿțȊȓƗ Ɋ ` ?ɇÓ'Î 
     MATLAB ǣ;Ĉǧzƕ Ɋ ` ?ɇȏȀȃɀȓę 
ƨ ƨ ƨ  MATLABǧķQ Ĉƨ Ɋƨ ƧŨƄqɇáF6þ 
ƨ ƨ ƨ  ÏÄǇǸɃMATLABƨ Ɋƨ ƛŬɇŦţę 
ƨ ƨ ƨ  ǇǸɃMATLAB/SimulinkȬȾȋȺȲɀȋƨ Ɋƨ ƛŬɇŦţę 
ƨ ƨ ƨ  MATLABǦǵǸċ,ɄÈ,%O5ąƨ Ɋƨ ×ÜíVɇCQ6þ 
     MatlabǦǵǸȋȺȪ·ċƨ Ɋƨ ŋ×Ģƨ (fś SENAC Vol.37 No.1 (2004-1)) 
     ƧêŀÁ)ŔħɁNŏEêŀȗȪȟ MATLABǧdÖĐǥǅÅƨ Ɋƨ Ɛ`Ìƨ  
         ƨ ƨ ƨ ƨ  (fś SENAC Vol.46 No.3 (2013-7))  
—  57  —アプリケーションサービスの紹介
